







































なると突然 MA のバンド位置から 73 cm–1と大きくレッドシフ
トする。図３に、ٽ算で得られた最安定構造とその理論スペ
クトルも示した。アンモニアと MA では೗プロトン移動型構
























NH 伸縮振動に帰属することができる。n = 1–5 の実測スペ
クトルは、図５に示した密度汎関数法による最安定構造（n =
4 については最安定構造と第二の安定構造）の理論スペク
トルにより矛盾なく説明できる。n = 1と 2のイオンは、1I、
2I のような、NH 基の先端に水１分子が溶媒和した構造を
とる。n = 3 については、3I のような、一方の NH 基に水２
分子が、もう一方に水１分子が溶媒和した構造の理論スペ
クトルがこの実測スペクトルをよく再現する。n = 4 の実測




のによく໸似している。n = 1–3 では、すべての分子および
イオンが一列に並んだ鎖状構造をとる。それに対し n = 5で




= 4の最安定構造は鎖状であると考えられる。n = 1–5では、
アニリンイオンから水分子へのプロトン移動を示す様なス
ペクトルは得られず、ٽ算でもその様な安定構造は存在しない。
　一方、n = 5 と 6 の間でそ
の実測スペクトルに大きな変
化が見られることがわかる。








なる。また、n = 6–8 は互いに໸似したスペクトルを与える。n = 6–8 と同様のスペクトルは、プロト
ン付加水クラスターや、プロトン移動した芳香族分子クラスターイオンなどでも観測されており、ア




n = 6 クラスターでは、環状構造をとりながらプロトン移動が発生した構造が安定に存在しうることが
わかり、この結果も n = 6からのプロトン移動反応を支持している。
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